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論 文 題 目 分子動力学法によるＧｅ原子堆積過程の解析 
 
 要  旨 
ＭＢＥ(Molecular Beam Epitaxy)法やＣＶＤ(Chemical Vapor Deposition)
法の発展により、高品質の薄膜やナノ構造の作製が可能となった。特にヘテロ
エピタキシャル成長の成長モードの一つであるStranski-Krastanov成長におけ
るアイランドの自己集合化は量子ドット作製法の最有力候補である。しかし、
この作製法によるアイランドを光・電子デバイスとして応用できる量子ドット
構造として使用するには、アイランドの一様性と規則性を飛躍的に高めなけれ
ばならない。高品質薄膜作製のためばかりでなく、このようなアイランドの成
長制御法開発のためにもエピタキシー機構の基本的な理解は欠かすことができ
ない。 
最終的な目標はヘテロエピタキシー機構の解明とアイランド成長の制御法の
開発にあるが、本研究ではTersoffポテンシャルを用いた古典分子動力学法によ
ってSi(001)基板上へのGe原子のＭＢＥ法による堆積過程を取り扱い、堆積原子
モルフォロジーの時間的発展を原子スケールで追跡した。 
まず、堆積原子が1個の場合、表面拡散においてどのパラメータの影響が強く
現れるかを考察し、次に連続的に256個の原子を堆積させるシミュレーションを
行った。その結果、以下のような結論を得た。 
基板温度が拡散距離に対して最も大きい影響を及ぼし、入射角の影響は比較
的小さい。堆積原子がGeである場合、ひずみエネルギーが蓄積し、表面原子だ
けでなく、堆積原子全体のポテンシャルエネルギーが基板原子に比べて一様に
高くなる。堆積原子がSiである場合はポテンシャルエネルギーの高い原子が表
面付近に偏っており、ポテンシャルエネルギーの増減はひずみエネルギーより
も表面エネルギーへの依存度が高い。堆積原子がGeの場合もSiの場合と同様、
過渡的表面に<110>ダイマー列が次々と形成され、エピタキシャル成長する。あ
る膜厚までエピタキシャル成長が達すると、その後不規則構造を形成するが、
エピタキシャル成長する膜厚はGeの場合の方がSiの場合よりも大きい。 
 
